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Fe/MgO 中垂直磁各向异性随 Fe 厚度变化的内在机制，通过优化 Fe、Co 比例使
FeCo/MgO 在铁磁层厚度增加时仍保持较强的垂直磁各向异性，主要内容包括： 
（1）利用 VASP（Vienna Ab-initio Simulation Package）软件研究了 Fe/MgO
结构的垂直磁各向异性与 Fe 原子层数的关系。构建了包含一至四层 Fe 原子的四
个模型，发现随着 Fe 原子层数的增加，铁磁层的垂直磁各向异性急剧减弱，这
与其他研究者的实验结果是一致的。探讨了 Fe 厚度变化时界面处 Fe-O 杂化和
铁磁层 3d 轨道的改变，以及各层 Fe 原子对垂直各向异性的贡献，认为垂直磁各
向异性减弱的原因是界面 Fe 原子正作用的减弱以及内层 Fe 原子负作用的增强，
为调控 Fe/MgO 的垂直磁各向异性提供理论基础。 
（2）研究比较了 Fe/MgO、 Fe12Co4/MgO、 Fe10Co6/MgO 和 Fe8Co8/MgO 四
种不同 Fe、Co 比例结构的垂直磁各向异性，发现随着 Co 原子比例的增加，垂
直磁各向异性能先增大后减小，在 Fe12Co4/MgO 中达到最大值 7.1meV，近乎是
Fe/MgO 的两倍，而在 Fe8Co8/MgO 中变为负值。借助二次微扰理论分析了四种
结构中界面处 Fe、Co 原子对垂直磁各向异性的贡献，并通过差分电荷密度图直
观地对比了 Fe、Co 原子 3d 轨道的变化。分析发现，Fe12Co4/MgO 中垂直磁各向
异性的增强主要来源于界面 Fe、Co 原子 3d 轨道态密度在费米能级附近的优化
组合，而在 Fe10Co6/MgO 中垂直磁各向异性的减弱主要来自于界面处 Co-dxy 轨


















Recently, perpendicular magnetic tunnel junctions (pMTJs) are of great interest 
due to their potential applications in magnetic recording, magnetic random access 
memory, microwave detector, magnetic sensor and so on. Among which, perpendicular 
magnetic tunnel junctions based on Fe/MgO(001) or FeCo/MgO(001) are of special 
concern since their high tunnel magnetoresistance, high thermal stability and low 
switching current. Despite of the great achievements in the past decades, there are still 
obstacles in the application of FeCo/MgO magnetic tunnel junction. An important one 
is the difficulty in maintaining high perpendicular magnetic anisotropy (PMA) when 
increasing the thickness of ferromagnetic layer. In this paper we will study the internal 
mechanism of the variation of PMA in Fe/MgO depending on Fe thickness and optimize 
the Fe-Co proportion to retain large PMA at thicker ferromagnetic layer. 
 First, the change of PMA in Fe/MgO depending on Fe thickness is explored using 
Vienna ab initio simulation package (VASP). Four models with one to four Fe layers 
are considered. It is found that the PMA value decreases rapidly as the thickness of Fe 
increases, which is consistent with the experiments of other researchers. The variation 
of interfacial Fe-O hybridization and the DOS of interfacial Fe-3d orbital as well as 
other ferromagnetic layers are investigated. We conclude that the decrease of PMA in 
Fe/MgO with the increase of Fe thickness is mainly attributed to the attenuation of 
positive contribution from interface anisotropy and the enhanced negative contribution 
from internal ferromagnetic layers. The understanding of inherent mechanism in the 
perpendicular magnetic anisotropy of Fe/MgO would provide a theoretical basis for 
further optimization. 
Second, the PMA values in four models with different Co composition are 
calculated: Fe/MgO, Fe12Co4/MgO, Fe10Co6/MgO and Fe8Co8/MgO. As the Co 
composition increases, the PMA value increase first then decrease, reaching the largest 















the PMA value finally turns into negative in Fe8Co8/MgO. Analysis based on the 
second-order perturbation is carried out to illustrate the contributions from Fe and Co 
atoms to PMA, and the differential charge density is calculated to give an intuitive 
comparison of 3d orbital occupancy. The enhanced PMA in Fe12Co4/MgO is ascribed 
to the optimized combination 3d states around the Fermi energy from both interface Fe 
and Co atoms, while the weaker PMA in Fe10Co6/MgO is mainly attributed to the 
enhancement of the interface Co-dxy orbital around the Fermi energy. By adjusting the 
Co composition in Fe1-xCox, the density of states of ferromagnetic metal will be 
modulated to optimize PMA. 
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国科学家 Albert Feet 和德国科学家 Peter Grünberg 分别发现了巨磁阻效应（Giant 
Magnetoresistanee; GMR）[1, 2]，开辟了通过磁矩有效控制电荷传输的新道路，为
现代信息存储技术的发展做出了革命性的贡献。自此，自旋电子学的研究开始走

























































































































第三类是 L10有序相的 FePd、FePt 合金等[25, 26]。L10相是指有序的面心四方
结构（fct），以 FePt 为例，经过一定温度的热处理后，Pt 原子占据四方结构侧面
的面心位置，而 Fe 原子则占据四方结构的顶角和上下底心位置，从无序的面心





相 FePt 在高密度磁存储上的应用。 
 




































早在 21 世纪初，人们就已经从理论上预言了 FeCo/MgO 磁性隧道结具有很
高的 TMR 值，并且很快在实验上得到了验证。2005 年，David 等人利用磁控溅
射制备了 CoFeB/MgO 隧道结，在室温下获得高达 230%的 TMR 值[36]。高 TMR
值是制备硬盘读出头、MARM、磁传感器等电子器件的重要基础之一，因此
CoFeB/MgO 隧道结结构开始逐渐被人们关注。随后，基于 FeCo 薄膜材料的垂直
磁隧道结开始出现，但当时依靠的是稀土过渡族合金的调控作用[37]，例如 GdFe





























异性的内在机制并以此来指导实验的进一步发展。例如 K. H. He 等人讨论了电
场、FeCo 厚度、应力作用等对 FeCo/MgO(001)磁各向异性的影响[43, 44]；Dongyoo 
Kim 和 Jisang Hong 研究了 B2 结构 FeCo 垂直磁各向异性与 FeCo 厚度的关系





本文利用 VASP（Vienna Ab-initio Simulation Package）软件进行了第一性原
理的模拟计算，主要研究内容包括以下两个部分：（1）研究探讨了 Fe 原子层的





结构材料的研究现状以及 FeCo/MgO 垂直磁隧道结的研究进展。 
第二章  介绍理论计算方法，包括绝热近似、Hartree-Fock 近似、密度泛函理论、
平面波基矢以及赝势，并对本文使用的计算软件 VASP 做了简单介绍。 
第三章  利用 VASP 软件对 Fe/MgO 结构垂直磁各向异性进行研究，探讨了 Fe

















第四章  利用 VASP 软件对 Fe1-xCox/MgO 结构垂直磁各向异性开展研究，探讨
了不同 Fe、Co 比例对 Fe1-xCox/MgO 结构垂直磁各向异性的影响，通过
二次微扰理论分别分析了 Fe、Co 原子对垂直磁各向异性的贡献，并利
用差分电荷密度图直观对比了它们的作用。 
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